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INTRODUCCION A GAUSSIAN

USO DE GAUSSIAN EN CLUSTER KNL

En este libro se describen los pasos para realizar calculos Ab Initio en
moléculas por medio del software Gaussian.

PREPARACION DE MOLECULAS
POR ANALIZAR

Existen varios softwares para crear la edicién de una molécula a ana-
lizar, a partir de un diagrama se puede describir en el paquete Chem-
Draw, molview.org.

En caso de tener los datos de la molécula a analizar en algin otro for-
mato de archivo, puede continuar desde la subseccién verificacion
archivo molécula con Mercury ésa

En caso de tener los datos de la molécula a analizar en el formato m.

gjf de Gaussian continuar desde la seccién subir archivo de datos de
moléculas hacia el Cluster KNL.
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USO DE MOLVIEW ¢824

Por ejemplo en la pagina molview.org se puede editar un archivo de
molécula ®.mol como se muestra en la Figura 1.
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Despues de editar la molécula, dar click en 8, después en JTHZE,
para guardar el diagrama de la molécula en formato ®.mol. Cuando
se da clicken & automaticamente se descarga el archivo
®.mol de la pagina, como se muestra en la Figura 2.

"% § OO ©o D O
|

Figura 2

S 12 -



INTRODUCCION A GAUSSIAN

Dar click en el men0 superior izquierdo en [ KL ety para esco-
ger el tipo de sesidn para conectarse al servidor KNL, después en la
pestafa superior seleccionar en la lista desplegable . Como se
muestra en la Figura 9.

A FTP (File Transfer Protocol)

Server: Port: 21
URL
Username
Password.
Anonymous Login

SSH Private Key:

v Add to Keychain ? Cancel Connect

& WebDAV (HTTP)

& WebDAV (HTTPS)

& FTP (File Transfer Protocol)

& FTP-SSL (Explicit AUTH TLS)

& SFTP (SSH File Transfer Protocol)

& Windows Azure Blob Storage

& Backblaze B2 Cloud Storage

& DRACOON (OAuth)

& Google Cloud Storage

& Amazon S3

& Rackspace Cloud Files (US)

& Swift (OpenStack Object Storage)

& Dropbox

& Google Drive )

B Nextcloud & ownCloud Figura 9.

& Microsoft OneDrive Crear Conexién SFTP
& Microsoft SharePoint al servidor KNL.

Una vez selecionado el tipo de conexion, se procede a colocar la direc-
cion IP del servidor KNL 148.228.4.17, y especificar el usuario con el
que se va a acceder, tal como se muestra en la Figura 10.
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